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5.LI.:品 表面 の Facct姓 に お けるUn iycrsa lな
ガ ウス曲率 の とび と結 晶表 面 自由 エ ネ ルギー の一 般 形
群 大 工 短 大､ 神 奈 川 大 工白､ 横 浜国 大 工 B
山本 隆夫､ 阿久 津 泰弘A､ 阿 久 津典 子 8
流 体 と熟 平 衡 状 態 に あ る結 晶 が フ アセ ッ トと曲 面 によ って 囲 まれ て い る時 の フ
ァセアトの縁 の近 くの 曲 面 の様 子 に注 目す るo フ アセ ッ ト端 には､ 大 別 してsharpな
もの (面 の傾 きが フ ァセ ッ ト端 で不 連 続) と､ snoothな もの (面 の傾 きが連 続 )
が あ る. 我 々 は､ smoothな フ ァセ ッ ト端 に注 目す る. 従 来､ smoothな フ Tセ ッ ト
端 に お いて は､ フ ァセ ッ トの輪郭 に垂 直な方 向 の 曲率 が フ ァセ ッ ト端 まで の距離
の1/2乗 で発 散 す る とい うGuruber-MullinslLpokrovsky-Talapov2)(GMPT)タ イプ
のユ ニ ヴ アー サ ル な性 質 が知 られて い る｡ 我 々 は よ り幾 何 学 的 に意 味 の あ る丑 で
あ る ガ ウス曲 率 につ いて 調 べ､ その ユ ニ ヴ ァーサ ルな性 質 につ いて報 告 した 3-5)0
Faceting転 移温 度 以 下 の温 度 領域 につ いて試論 す るの で､ 結 晶格 子 の持 つ 異 方
性 を正 確 に取 り入 れ る こ とが重 要 とな る｡ 結 晶表 面 のモ デ ル と して二 つ の タ イプ
のT SK(Terrace-StepT【ink)モデ ル2)(微 視 的 な TSKモ デ ル3･6)と粗 視 的 な
T･S K モデ ル 4､5)) を選 ぶ.
微 視 的 な T SK モ デ ル で は､ F ig. 1に示 す よ うに､ Stepおよ びXinkの具体
的 な構 造 を考 え そ の形 態 の各 々 に対 して ボル ツマ ン因子 を与 え､ そ のStep-Kink系
の 自由 エ ネ ル ギー を結 晶 表面 の 自由 エ ネル ギー とみ なす｡ この時重 要 な の は､
Step同志 は重 なれ な い と い う不透 過 条 件で あ る｡ この不 透 過 条 件 を常 に考 慮 しな
が ら微 視 的 に みた と きの結 晶 の異 方 性 を正 確 に取 り入 れ られ る方法 と して
LatticeFermion法 7･e)が あ る｡ LatticeFermion法 を用 いて まず､ ド ig. 1
に示 す よ うにStepが一 つ の方 向 に沿 って切 れ る こ とな く戻 る こ とな く走 って い る
モデ ル (モ デ ル A) 3)に つ い て まず 考 え､ 次 に､ F ig. 2に しめす island状 の
励起 を を許 した モ デ ル (モデ ル B) につ いて解 析 した｡ - つ の フ ァセ ッ トが xy
平 面 に の って い る と し､ その フ ァセ ッ ト近 くの面 の形 を長 さの単位 を適 当 に と っ







で与 え られ る3'｡ こ こで､ 結 晶 の対 称 性よ りⅩ≧ 0の領 域 の み に? いて述 べ てい
るo X-Xc(Y)は フ ァセ ッ トの形 を示 し､ xc(Y)及 びB(Y)の形 は モ デ ル A とモ デ ル Li
で異 な るが､ 共 に次 の関 係式 を満 た してい る｡
xc"(Y):-6β2B(Y). (2)
ここで､ β =(kBT)-1､ kBはボル ツマ ン定数､ Tは絶 対温 度｡ フ アセ ッ ト端近 くにお
いて は､ ガ ウス曲 率 Kは､
K -(･∂22/∂x2)(∂2Z/∂Y2)､- (∂2Z/∂x∂Y)2. (3)
で与 え られ る｡ (1)､ (2)､ (3)よ りフ アセ ト端 近 くの ガ ウ ス曲率 は次 の
よ うに振舞 う｡
K-( β2: 方 2 :誓 言 … 三 :ニ ト端 近 傍 (4,




次 に､ (3) で示 され る曲率 の とびが よ り一般 的 に成 り立 つ こ と_を示 す た め に粗
視 的 な T SKモデ ルを解 析す る｡ Step系を粗視 的 にみた と き､ Stepは噂位 長 さ当
りγ(♂) (βはStepの方向 と y軸 の なす 角) の 自由 エ ネ ルギー を もつ紐 と見 な
せ る｡ そ して､ 結 晶 の異方性 の反映 と して､ γ(♂)の方 位 依 存 性以 外 にStepのゆ
らぎの方位 依 存性 が現 れ るO 充分長 い長 さ Rの 0方 向 に.沿 ったStepの 9の 1/2乗 で
スケ ー ル した ゆ ら ぎα (♂)の 2乗 は､




とな る ことが分 か って い る｡ 9)Fermion法 に基 づ いた TransferMatrix法 で は､
ゆ らぎ幅 が αで あ るよ うな不 透過 な β方向 に沿 った n本 の紐 の 自由 エ ネルギ ーは､
次で示 され る"ハ ミル トニア ン" H の基底 固有値 と して得 られ る｡ A,5･10)
弓 :dxlr(8,a†(I,a(x,I + 8 - 0,(∂a十(:,/∂x,(∂a(x,/∂招
但 し､ L2は い ま考 えて い る面 のサ イ ズ､ a(x) は Ferm10n OPeratOr｡ そ して､
Fermion の数 は 爪 に固定 した ヒルベ ル ト空 間で の み考 え るとす る｡
(4)､ (5) よ り､ 結 晶面 の傾 き p- (p､ 0) の面 の単位射 影 面面 積 当 り
の 自由 エネル ギー は､
f(p,0) = γ (0)p+7r2(6β2)~1【γ (a)+γ~(a)〕 ~1p3 (6)
とな る｡ こ こで､ β= n/L = lp l ｡ 表面 自由 エ ネルギー と" 曲率 テ ンソル"の
間 に成 り立 つ一般 的 な関 係式､ ll)
KijFjk ニー6 ik . (7)
但 し､
Kij = ∂2Z/∂xi∂Xj : (Xl:X.x2=Y),
Fij = ∂2f/∂pi∂pj : (pl:Px=∂Z/∂X.p2=pリ=∂Z/∂Y)､
を用 いて ガ ウ ス曲 率 を計 算す る と､ (4)式 が得 られ る｡
以 上 の結 果 よ り､ (4)式 で示 され るフ ァセ ッ ト端 で の ガ ウス曲率 の とび は
*広 い ク ラ スの系 で成立 す る｡
*Faceting 温度 以 下 の全 て の温 度 で
成立 す る｡ 0.5
*フ ァセ Iy ト端 の どの部分 で も成 立 す る｡ 0.4Lf
とい う意味 で､ ユ ニ ヴァーサ ルな もので La]0･3
⊥3<
ある こ とが結 論 され る｡
さ らに､ 我 々は絶 対値 so sモデ ル に
対す るモ ンテ カル ロ計 算 を行 った結 果
(F ig. 3) finite-size rounding
を考 慮す れ ば､ (4)式 と
















一 方､ GNPT タ イ プの singularity と (4 ) の と び を 仮 定 す る と､ 表 面 自 由 エ
ネ ル ギ ー は､ 一 般 に (6) 式 の 形 で 書 け る こ とが 分 か る｡ こ の 意 味 で､ (6) 式
は フ 7･セ ッ ト端 が smooth で あ る と きの そ の フ ァセ ッ ト近 くの 面 の 表 面 自 由 エ ネ
ル ギ ー の一 般 形 と い え る｡
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